






Abstract.  The   advent   of   computational   technologies,   integrated   with
knowledge in molecular biology, has permitted projection and simulation of
protein structures in third dimension. Hereditary deficiency of the lysosomal
enzyme   B­galactosidase   (coded   by   GLB1)   leads   to   two   clinically   distinct















financeiramente   custosas   e   demoradas.   Atualmente,   existem   diversas   estratégias   e
métodos   disponíveis   para   a   construção   de   modelos   de   proteínas   por   modelagem
comparativa  in­silico  (através do computador). O principal  objetivo desta pesquisa é





Para   este   trabalho,   realizou­se   a   predição  da  proteína   alvo   através   das   ferramentas
computacionais: Modeller (com a interface EasyModeller) e Phyre2. O Modeller ¹ é um




Nesta   pesquisa   também   foi   utilizado   o  Phyre2,   classificado   entre   os   melhores










problemas   e   métodos   relacionados   na   bibliografia,   porém,   somente   alguns   foram
implementados em função da grandeza de soluções.  Para a predição no  Modeller,  a
sequência   alvo  3THC  foi   submetida   ao   algoritmo  BLAST  (Basic  Local  Alignment
Search   Tool)   [Altschul   1997],   através   do  website  NCBI   (National   Center   for
Biotechnology   Information)   para  que   sejam   realizadas  buscas  por   proteínas  moldes
através do alinhamento. Entre as interfaces que estão disponíveis e atualizadas, optou­se
pela facilidade de instalação e operação, o EasyModeller. Já o Phyre2, serviço online,
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